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�¨±¼¬  ¢ ����, ²®¬ 95, ¢»¯. 1, ±. 23 { 28 c
 2012 £. 10 ¿­¢ °¿�±®¡¥­­®±²¨ ±²°³ª²³°» ¨ ±¢®©±²¢ ­ ­®¯«¥­®ª �-FeSi2 ¨¨­²¥°´¥©±  �-FeSi2/Si�. �.�¥¤®°®¢�1), �. �.�³§³¡®¢+, �. �.�®¦¥¢­¨ª®¢ +, �. �. �«¨±¥¥¢ +, �. �. � «ª¨­�, �. �. �¢·¨­­¨ª®¢�+,�. �. � ° ­¨­�, �. �. � ²»¸¥¢���­±²¨²³² ´¨§¨ª¨ ¨¬. �¨°¥­±ª®£® �� ���, 660036 �° ±­®¿°±ª, �®±±¨¿+�¨¡¨°±ª¨© ´¥¤¥° «¼­»© ³­¨¢¥°±¨²¥², 660041 �° ±­®¿°±ª, �®±±¨¿��­±²¨²³²  ¢²®¬ ²¨ª¨ ¨ ¯°®¶¥±±®¢ ³¯° ¢«¥­¨¿ ��� ���, 690041 �« ¤¨¢®±²®ª, �®±±¨¿��­±²¨²³² ´¨§¨ª¨ ¯®«³¯°®¢®¤­¨ª®¢ ¨¬. �¦ ­®¢  �� ���, 630090 �®¢®±¨¡¨°±ª, �®±±¨¿�®±²³¯¨«  ¢ °¥¤ ª¶¨¾ 21 ®ª²¿¡°¿ 2011 £.�®±«¥ ¯¥°¥° ¡®²ª¨ 29 ­®¿¡°¿ 2011 £.� ° ¬ª µ DFT-° ±·¥²®¢ ¯°®¢¥¤¥­® ¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¥ ½«¥ª²°®­­®©, £¥®¬¥²°¨·¥±ª®© ¨ ¬ £­¨²­®© ±²°³ª-²³°» ­ ­®¯«¥­®ª �-´ §» ¤¨±¨«¨¶¨¤  ¦¥«¥§  FeSi2 ± ¯®¢¥°µ­®±²¿¬¨ (001), (100) ¨ (010). �¡­ °³¦¥­ ±³¹¥±²¢¥­­ ¿ °¥ª®­±²°³ª¶¨¿ ¯®¢¥°µ­®±²¨ (001), § ª ­·¨¢ ¾¹¥©±¿  ²®¬ ¬¨ ª°¥¬­¨¿, ±®¯°®¢®¦¤ ¾¹ -¿±¿ ¯®¢»¸¥­¨¥¬ ±¨¬¬¥²°¨¨ ¯®¢¥°µ­®±²¨ ¨ ¢®§­¨ª­®¢¥­¨¥¬ \ª¢ ¤° ²®¢" ¨§  ²®¬®¢ ª°¥¬­¨¿. �  ®±­®¢¥ ­ «¨§  ¯«®²­®±²¨ ½«¥ª²°®­­»µ ±®±²®¿­¨© (DOS),   ² ª¦¥ ±¯¨­®¢®© DOS, ±¯°®¥ª²¨°®¢ ­­®© ¯® ¢ª« ¤ ¬±«®¥¢  ²®¬®¢ (LSDOS), ¢»·¨±«¥­®, ·²® ¢±¥ ¯« ±²¨­» ®¡« ¤ ¾² ¬¥² ««¨·¥±ª¨¬¨ ±¢®©±²¢ ¬¨. �°¨ ½²®¬®±­®¢­®© ¢ª« ¤ ¢¡«¨§¨ ³°®¢­¿ �¥°¬¨ ¢­®±¿² ¯®¢¥°µ­®±²­»¥ ±«®¨ ¦¥«¥§ , ¯°¨·¥¬ ®­ ¡»±²°® ³¡»¢ ¥² ¯°¨¯°®¤¢¨¦¥­¨¿ ¢ £«³¡¼ ¯« ±²¨­». �§  ­ «¨§  ¢»·¨±«¥­­»µ ½´´¥ª²¨¢­»µ ¬ £­¨²­»µ ¬®¬¥­²®¢  ²®¬®¢ ®¡-­ °³¦¥­®, ·²® ¯®¢¥°µ­®±²­»¥ ±«®¨ ¢ ¯« ±²¨­ µ ®¡« ¤ ¾² ±³¹¥±²¢¥­­»¬ ¬ £­¨²­»¬ ¬®¬¥­²®¬, ®±®¡¥­­®±«®¨ ¦¥«¥§  ­  ¯®¢¥°µ­®±²¨ (001) (1:89��/ ²®¬), ¯°¨·¥¬ ¬®¬¥­²»  ²®¬®¢ ¡»±²°® ±¯ ¤ ¾² ¯® ¬¥°¥ ³¤ -«¥­¨¿ ¨µ ®² ¯®¢¥°µ­®±²¨. �±±«¥¤®¢ ­» ½«¥ª²°®­­ ¿ ¨ £¥®¬¥²°¨·¥±ª ¿ ®¡« ±²¨ ¨­²¥°´¥©±  (001)Si/FeSi2.�  ®±­®¢¥  ­ «¨§  LSDOS ¯®ª § ­®, ·²® ¢ ¤ ­­®© ®¡« ±²¨ ² ª¦¥ °¥ «¨§³¥²±¿ ¯®¢¥°µ­®±²­®¥ ¯°®¢®¤¿¹¥¥±®±²®¿­¨¥, ®¯°¥¤¥«¿¥¬®¥ ¢ ®±­®¢­®¬ ¢ª« ¤®¬ ®² ±«®¥¢ ¯°¨¯®¢¥°µ­®±²­®£® ±¨«¨¶¨¤ . �°®¤¥¬®­±²°¨°®¢ ­ ¢®§¬®¦­®±²¼ ®¡° §®¢ ­¨¿ ±®¢¥°¸¥­­®© ¨ °¥§ª®© ®¡« ±²¨ ¯¥°¥µ®¤  Si/FeSi2.� ­ ±²®¿¹¥¥ ¢°¥¬¿ ¨±±«¥¤®¢ ­¨¥ £¥²¥°®±²°³ª²³°´¥°°®¬ £­¨²­»© ¬¥² ««/­¥¬ £­¨²­»© ¬¥² «« ¨«¨¯®«³¯°®¢®¤­¨ª ¯°¨®¡°¥² ¥² ¢±¥ ¡®«¼¸¥¥ §­ ·¥­¨¥¡« £®¤ °¿ ¯®²¥­¶¨ «¼­® ¸¨°®ª¨¬ ¯° ª²¨·¥±ª¨¬ ®¡-« ±²¿¬ ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¿ ² ª¨µ ­ ­®±²°³ª²³°, ­ ¯°¨-¬¥° §  ±·¥² ½´´¥ª²  £¨£ ­²±ª®£® ¬ £­¨²®±®¯°®²¨¢«¥-­¨¿, §  ®²ª°»²¨¥ ª®²®°®£® ¢ 2007£. ¡»«  ¯°¨±³¦¤¥­ �®¡¥«¥¢±ª ¿ ¯°¥¬¨¿ ¯® ´¨§¨ª¥. �­®£®±«®©­»¥ ­ -­®±²°³ª²³°» ± ·¥°¥¤®¢ ­¨¥¬ ´¥°°®¬ £­¨²­»µ ¨ ­¥-¬ £­¨²­»µ ±«®¥¢ ®¡« ¤ ¾² ¨­²¥°¥±­»¬¨ ±¢®©±²¢ ¬¨±¯¨­®¢®£® ½«¥ª²°®­­®£® ²° ­±¯®°² , ª®£¤  ®­ ¬®¦¥²³¯° ¢«¿²¼±¿ ¨§¬¥­¥­¨¥¬ ¢­¥¸­¨µ ³±«®¢¨© [1, 2]. �±«³· ¥ ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¿ ª°¥¬­¨¿ ª ª ¯®«³¯°®¢®¤­¨ª ¢»±®ª ¿ ±¯¨­®¢ ¿ ¯®«¿°¨§ ¶¨¿ ¨ ­¨§ª®¥ ³¤¥«¼­®¥ ±®-¯°®²¨¢«¥­¨¥ ¤¥« ¾² ² ª¨¥ ±¨±²¥¬» ®¤­¨¬ ¨§ ­ ¨¡®-«¥¥ ¯¥°±¯¥ª²¨¢­»µ ¬ ²¥°¨ «®¢ ¤«¿ ±¯¨­²°®­¨ª¨ [2{4]. � ¯®±«¥¤­¥¥ ¢°¥¬¿ ¡®«¼¸ ¿  ª²¨¢­®±²¼ ­ ¡«¾-¤ ¥²±¿ ¨ ¢ ¨±±«¥¤®¢ ­¨¨ ®¯²¨·¥±ª¨µ ±¢®©±²¢ ¯®«³-¯°®¢®¤­¨ª®¢»µ ±²°³ª²³°, ±®¤¥°¦ ¹¨µ ­ ­®ª°¨±² «-«¨²» ¤¨±¨«¨¶¨¤®¢ ¦¥«¥§  [5{8]. �²® ±¢¿§ ­® ± ²¥¬,·²® ­ ­®±²°³ª²³°» ±¨«¨¶¨¤®¢ ¯¥°¥µ®¤­»µ ¬¥² ««®¢1)e-mail: alex99@iph.krasn.ru

¬®£³² ¨±¯®«¼§®¢ ²¼±¿ ¢ ª ·¥±²¢¥ ½¬¨²²¥°®¢ ±¢¥²  ¨®¯²¨·¥±ª¨µ ¤¥²¥ª²®°®¢ (±¬. ¢»¯³±ª [30], ¶¥«¨ª®¬ ¯®-±¢¿¹¥­­»© ±¢®©±²¢ ¬ ±¨«¨¶¨¤®¢). � ¯°¨¬¥°, ¤¨±¨-«¨¶¨¤ ¦¥«¥§  ± ´ §®© �-FeSi2 ¢ ®²«¨·¨¥ ®² ®¡º¥¬­®-£® ª°¥¬­¨¿ ®¡« ¤ ¥² ¯°¿¬®§®­­®© ¹¥«¼¾ ± ¸¨°¨­®©Eg = 0:85�0:87 ½� [10, 11]. �®½²®¬³ ®­ ¨¬¥¥² µ®-°®¸¨¥ «¾¬¨­¥±¶¥­²­»¥ ±¢®©±²¢  ¢ ¤¨ ¯ §®­¥ ¡«¨¦-­¥£® ¨­´° ª° ±­®£® ±¯¥ª²°  (0.80{0.84½�), ¢ ¦­®£®¤«¿ ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¿ ¢ ²¥µ­¨ª¥ ¢®«®ª®­­®-®¯²¨·¥±ª¨µ«¨­¨© ±¢¿§¨ [12, 13]. � £­¨²­»© ±¨«¨¶¨¤ Fe3Si ¢ ±®-±² ¢¥ ±«®¥¢®© ­ ­®±²°³ª²³°» SiO2/Fe3Si/Si ¡»« ½ª±-¯¥°¨¬¥­² «¼­® ¨±¯®«¼§®¢ ­ ¢ ª ·¥±²¢¥ ¬ £­¨²®®¯²¨-·¥±ª®£® ¬®¤³«¿²®° . �°¨ ½²®¬ ¢ ¦­»¬ ¯°¥¨¬³¹¥±²-¢®¬ ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¿ ° §«¨·­»µ ±¨«¨¶¨¤®¢ ¯¥°¥µ®¤­»µ¬¥² ««®¢ ¿¢«¿¥²±¿ ¸¨°®ª ¿ ° ±¯°®±²° ­¥­­®±²¼ ¤ ­-­»µ ½«¥¬¥­²®¢ ¢ ¯°¨°®¤¥. �±¥ ½²¨ ´ ª²» £®¢®°¿²® ¡¥§³±«®¢­®©  ª²³ «¼­®±²¨ ¯°®¡«¥¬» ¨±±«¥¤®¢ ­¨¿´®°¬¨°®¢ ­¨¿ ­ ­®±«®¥¢ ±¨«¨¶¨¤®¢,   ² ª¦¥ ¨­²¥°-´¥©±­»µ ±«®¥¢ ­  £° ­¨¶¥ ª°¥¬­¨¿ ¨ ¯¥°¥µ®¤­®£® ¬¥-² «« . �ª±¯¥°¨¬¥­² «¼­® ¨§¬¥­¥­¨¥ ½«¥ª²°®­­»µ,¬ £­¨²­»µ ¨ ®¯²¨·¥±ª¨µ ±¢®©±²¢ ² ª¨µ ±²°³ª²³°¯°¨ ¯¥°¥µ®¤¥ ®² ª°¨±² ««¨·¥±ª®£® ª°¥¬­¨¿ ª ±²°³ª-²³°¥ ±¨«¨¶¨¤  ¯° ª²¨·¥±ª¨ ­¥ ¡»«® ¨±±«¥¤®¢ ­® ¢¢¨-�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 95 ¢»¯. 1 { 2 2012 23



24 �.�.�¥¤®°®¢, �. �.�³§³¡®¢, �. �.�®¦¥¢­¨ª®¢  ¨ ¤°.¤³ ­ ­®° §¬¥°­®±²¨ ² ª¨µ ±¨±²¥¬. �°¨ ­¥¤®±² ²ª¥¨­´®°¬ ¶¨¨ ® ±²°³ª²³°¥ ¨­²¥°´¥©±­®© ®¡« ±²¨ ¡»-«¨ ¯°¥¤«®¦¥­» ° §«¨·­»¥ ¢ °¨ ­²» ±²°®¥­¨¿ ¨­²¥°-´¥©±  Fe/Si: Fe/Si [14], FeSi2 [15, 16], Fe3Si [17, 18].� [19, 20] ¢§ ¨¬®±¢¿§¼ µ¨¬¨·¥±ª®£® ±²°®¥­¨¿ ¨ ¬ £-­¨²­»µ ±¢®©±²¢ ¨­²¥°´¥©±  ¡»«  ¨±±«¥¤®¢ ­  ¬¥²®-¤®¬ ´®²®½«¥ª²°®­­®© ±¯¥ª²°®±ª®¯¨¨. �ª § «®±¼, ·²®¯°¨ ª®¬­ ²­®© ²¥¬¯¥° ²³°¥ ¯¥°¢»© ¸ £ ¢ ®¡° §®¢ -­¨¨ ±¨«¨¶¨¤  ±¢¿§ ­ ± ¯°®­¨ª­®¢¥­¨¥¬  ²®¬®¢ Fe ¢°¥¸¥²ª³ Si ± § ¯®«­¥­¨¥¬ ¯®§¨¶¨© ³§«®¢ § ¬¥¹¥­¨¿[21]. � ½ª±¯¥°¨¬¥­² «¼­®© ° ¡®²¥ [9]  ¢²®°», ¨±±«¥-¤³¿ ¨­²¥°´¥©± ¬¥¦¤³ ²®­ª®© ¯«¥­ª®© �-FeSi2 ¨ ¯®¤-«®¦ª®© ª°¥¬­¨¿ (111) ± ¯®¬®¹¼¾ TEM-¬¨ª°®±ª®¯¨¨¨ ¯°¥¶¨§¨®­­»µ ¨§¬¥°¥­¨© ­ ¬ £­¨·¥­­®±²¨, ®¡­ -°³¦¨«¨ ¢®§­¨ª­®¢¥­¨¥ ¬ £­¨²­®£® ±«®¿ ®¡®£ ¹¥­­®-£® ¦¥«¥§®¬ ±¨«¨¶¨¤ .� ª¨¬ ®¡° §®¬, ¢¢¨¤³ ­¥¤®±² ²ª  ½ª±¯¥°¨¬¥­-² «¼­®© ¨­´®°¬ ¶¨¨ ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¥ ²¥®°¥²¨·¥±ª¨µ¯¥°¢®¯°¨­¶¨¯­»µ ° ±·¥²®¢ ¯®§¢®«¨² «³·¸¥ ¯®-­¿²¼ ¬¥µ ­¨§¬» ´®°¬¨°®¢ ­¨¿ ¨ ±¢®©±²¢  ±«®¥¢±¨«¨¶¨¤®¢,   ² ª¦¥ ¨­²¥°´¥©±­»µ ®¡« ±²¥© ª°¥¬-­¨©/±¨«¨¶¨¤. � ­­ ¿ ° ¡®²  ¯®±¢¿¹¥­  ²¥®°¥²¨·¥±-ª®¬³ ¨±±«¥¤®¢ ­¨¾ ½«¥ª²°®­­®© ¨ £¥®¬¥²°¨·¥±ª®©±²°³ª²³°» ²®­ª¨µ (± ²®«¹¨­®© � 15�A) ¯«¥­®ª±¨«¨¶¨¤  ¦¥«¥§  ± ´ §®© �-FeSi2,   ² ª¦¥ ®¡« ±²¨¨µ ¨­²¥°´¥©±  ± ¯®¢¥°µ­®±²¼¾ ª°¥¬­¨¿ (001). �²®¨±±«¥¤®¢ ­¨¥ ¯®§¢®«¿¥² «³·¸¥ ¯®­¿²¼ ¬¥µ ­¨§¬°¥ª®­±²°³ª¶¨¨ ±¢®¡®¤­®© ¯®¢¥°µ­®±²¨ ª°¨±² «« �-FeSi2 ¨ ®¯°¥¤¥«¨²¼ ¨§¬¥­¥­¨¥ ¯®¢¥°µ­®±²­®© ½«¥ª-²°®­­®© ¨ ¬ £­¨²­®© ±²°³ª²³°». �°¨¢®¤¿²±¿ ² ª¦¥½ª±¯¥°¨¬¥­² «¼­»¥ ¤ ­­»¥ ® ¯®«³·¥­¨¨ ­ ­®· ±²¨¶¤¨±¨«¨¶¨¤  ¦¥«¥§  ¢ ¬ ²°¨¶¥ ª°¥¬­¨¿ ¨ ¤ ­­»¥¢»±®ª®° §°¥¸ ¾¹¥© ½«¥ª²°®­­®© ¬¨ª°®±ª®¯¨¨, ¯®¤-²¢¥°¦¤ ¾¹¨¥ ¢®§¬®¦­®±²¼ ½¯¨² ª±¨ «¼­®£® °®±² ¤¨±¨«¨¶¨¤  ­  ¯®¢¥°µ­®±²¨ ª°¥¬­¨¿.�«¿ ¯¥°¢®¯°¨­¶¨¯­®£® ²¥®°¥²¨·¥±ª®£® ¨±±«¥¤®-¢ ­¨¿ ¨§³· ¥¬»µ ±²°³ª²³° ¡»« ¨±¯®«¼§®¢ ­ ¬¥²®¤¯±¥¢¤®¯®²¥­¶¨ «  ± ¡ §¨±®¬ ¨§ ¯«®±ª¨µ ¢®«­ ¢ ° ¬-ª µ ´®°¬ «¨§¬  ´³­ª¶¨®­ «  ¯«®²­®±²¨ DFT [22, 23]¨ £° ¤¨¥­²­®£® ° §«®¦¥­¨¿ (GGA), ¯°¥¤«®¦¥­­®-£® Perdew, Wang (PW91) ¢ [24]. �»·¨±«¥­¨¿ ¡»-«¨ ¯°®¢¥¤¥­» ± ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¥¬ «¨¶¥­§¨®­­®£® ¯ -ª¥²  VASP 5.2 (Vienna Ab-initio Simulation Package)[25{27]. � ¤ ­­®© ¯°®£° ¬¬¥ ¤«¿ ½´´¥ª²¨¢­®£®³¬¥­¼¸¥­¨¿ ª®«¨·¥±²¢  ¡ §¨±­»µ ¯«®±ª¨µ ¢®«­ ¨ ±®-®²¢¥²±²¢³¾¹¥£® ³¢¥«¨·¥­¨¿ ±ª®°®±²¨ ° ±·¥²®¢ ¨±-¯®«¼§³¾²±¿ ±¢¥°µ¬¿£ª¨¥ ¯±¥¢¤®¯®²¥­¶¨ «» � ­¤¥°-¡¨«¼²  [28]. �­¨ ¯®§¢®«¿¾² §­ ·¨²¥«¼­® ±­¨§¨²¼¬ ª±¨¬ «¼­³¾ ª¨­¥²¨·¥±ª³¾ ½­¥°£¨¾ ¯«®±ª¨µ ¢®«­(Ecuto�). �²® ³¬¥­¼¸ ¥² ° §¬¥° ¡ §¨±  ¨ ¢¥±¼¬ ³±ª®°¿¥² ¯°®¢¥¤¥­¨¥ ° ±·¥²®¢. �«¿ ¢±¥µ ° ±·¥²®¢Ecuto� ¢»¡¨° « ±¼ ° ¢­®© 237.5 ½�. �«¿ ¨­²¥£°¨°®-

¢ ­¨¿ ¯® 1-© §®­¥ �°¨««¾½­  (1BZ) ¢¢¨¤³ ¡®«¼¸¨µ° §¬¥°®¢ ±³¯¥°¿·¥¥ª ¨±¯®«¼§®¢ «±¿ ­ ¡®° k-²®·¥ª­  ±¥²ª¥ (2 � 2 � 1), ¢»¡° ­­»µ ± ¯®¬®¹¼¾ ±µ¥-¬» �®­²µ®°±²{� ª , ¯°¥¤«®¦¥­­®© ¢ [29]. �°¨ ®¯-²¨¬¨§ ¶¨¨ £¥®¬¥²°¨¨ ­ ­®¯« ±²¨­®ª ¯®§¨¶¨¨  ²®-¬®¢ ®¯²¨¬¨§¨°®¢ «¨±¼ ¤® ²¥µ ¯®°, ¯®ª  ¬®¤³«¨ ±¨«,¤¥©±²¢³¾¹¨µ ­  ¢±¥  ²®¬», ­¥ ±² ­®¢¨«¨±¼ ¬¥­¼¸¥0.05 ½�/�A.� ° ¡®²¥ ¡»«¨ ¯°® ­ «¨§¨°®¢ ­» ½«¥ª²°®­­ ¿ ¨£¥®¬¥²°¨·¥±ª ¿ ±²°³ª²³°» ­ ­®¯«¥­®ª ±®±² ¢  �-FeSi2 ± ¯®¢¥°µ­®±²¿¬¨ (001), (100) ¨ (010). � ¶¥«¼¾¨§³·¥­¨¿ ¢«¨¿­¨¿ ¯°¨°®¤» ¯®¢¥°µ­®±²­»µ  ²®¬®¢ª ¦¤ ¿ ¯« ±²¨­  ¢»¡¨° « ±¼ ®£° ­¨·¥­­®©  ²®¬ -¬¨ ¦¥«¥§  ± ®¤­®© ±²®°®­» ¨  ²®¬ ¬¨ ª°¥¬­¨¿ ±¤°³£®©. �±¥ ¨±±«¥¤³¥¬»¥ ­ ­®¯«¥­ª¨ ¬®¤¥«¨°®¢ -«¨±¼ ± ¯®¬®¹¼¾ ¢¢¥¤¥­¨¿ ¯¥°¨®¤¨·¥±ª¨µ ³±«®¢¨©¤«¿ ±³¯¥°¿·¥©ª¨ ¢ ¯«®±ª®±²¨ ¯«¥­ª¨ ¨ ¢¢¥¤¥­¨¿ ¢ -ª³³¬­®£® ¯°®¬¥¦³²ª  ¢ ¯¥°¯¥­¤¨ª³«¿°­®¬ ­ ¯° ¢-«¥­¨¨ (slab-geometry). �¥«¨·¨­  ¢ ª³³¬­®£® ¯°®-¬¥¦³²ª  ±®±² ¢«¿«  10�A, ·²® £ ° ­²¨°®¢ «® ®²±³²-±²¢¨¥ µ¨¬¨·¥±ª¨µ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨© ¬¥¦¤³ ¯¥°¨®¤¨-·¥±ª¨¬¨ ¯« ±²¨­ ¬¨-±®±¥¤¿¬¨. � §¬¥°» ±³¯¥°¿·¥¥ª¯« ±²¨­®ª ±¨«¨¶¨¤  ± ¯®¢¥°µ­®±²¿¬¨ (001), (100) ¨(010) ±®±² ¢«¿«¨ 15:6�15:7�18:3, 12:0�15:7�19:8 ¨15:6� 13:9� 19:8�A±®®²¢¥²±²¢¥­­®, ·²® ±®®²¢¥²±²¢®-¢ «® 2� 2 � 2 ¡ §¨±­»¬ ¢¥ª²®° ¬ ¤«¿ ½«¥¬¥­² °­®©¿·¥©ª¨ �-FeSi2, ¢ª«¾· ¢¸¥© 48  ²®¬®¢. � ­­ ¿ ®°-²®°®¬¡¨·¥±ª ¿ ¿·¥©ª  ¯®±«¥ ®¯²¨¬¨§ ¶¨¨ ¯® ®¡º¥¬³¨¬¥«  ° §¬¥°» 9:87 � 7:87� 7:85�A, ·²® ¯® ª ¦¤®¬³¨§¬¥°¥­¨¾ ®²ª«®­¿«®±¼ ®² ½ª±¯¥°¨¬¥­² «¼­®£® §­ -·¥­¨¿ ¬¥­¼¸¥ ·¥¬ ­  1%. �®«¨·¥±²¢®  ²®¬­»µ ±«®¥¢¯® ²®«¹¨­¥ ¢ ¯« ±²¨­ µ ±®±² ¢«¿«® 16 ¤«¿ (001) ¯«¥­-ª¨) ¨ 8 ¤«¿ ¯«¥­®ª (100) ¨ (010).� µ®¤¥ ¯°®¢¥¤¥­¨¿ ®¯²¨¬¨§ ¶¨¨ ¢±¥µ ²°¥µ ­ ­®-¯«¥­®ª ¡»«® ³±² ­®¢«¥­®, ·²® ¯«¥­ª  (001) ¨±¯»²»-¢ ¥² ±³¹¥±²¢¥­­³¾ ¯®¢¥°µ­®±²­³¾ °¥ª®­±²°³ª¶¨¾±® ±²®°®­» ¯®¢¥°µ­®±²¨, § ª ­·¨¢ ¾¹¥©±¿  ²®¬ ¬¨ª°¥¬­¨¿. � ­­ ¿ °¥ª®­±²°³¨°®¢ ­­ ¿ ¯®¢¥°µ­®±²¼¯®ª § ­  ­  °¨±. 1b. � ¡«¾¤ ¥²±¿ ¢®§­¨ª­®¢¥­¨¥ ®±¨4-£® ¯®°¿¤ª  ¤«¿ ±¨¬¬¥²°¨¨ ¯®¢¥°µ­®±²¨ ± ®¡° §®¢ -­¨¥¬ \ª¢ ¤° ²®¢" ¨§  ²®¬®¢ ª°¥¬­¨¿. � ­­³¾ °¥-ª®­±²°³ª¶¨¾ ¬®¦­® ®¡º¿±­¨²¼ ±²°¥¬«¥­¨¥¬ ¯®¢¥°µ-­®±²­»µ  ²®¬®¢ ª°¥¬­¨¿ ³¬¥­¼¸¨²¼ ª®«¨·¥±²¢® \¢¨-±¿·¨µ" ±¢¿§¥© (dangling bonds) ¯³²¥¬ ®¡° §®¢ ­¨¿ ­®-¢»µ ª®¢ «¥­²­»µ ±¢¿§¥© ¬¥¦¤³ ±®¡®© ¨ ¯®¤µ®¤¿¹¨-¬¨ ° ±±²®¿­¨¿¬¨ ¬¥¦¤³  ²®¬ ¬¨ ª°¥¬­¨¿ ­  ¤ ­­®©¯®¢¥°µ­®±²¨. �  °¨±. 1  ¤«¿ ±° ¢­¥­¨¿ ¯®ª § ­  ­¥-°¥ª®­±²°³¨°®¢ ­­ ¿ ¯®¢¥°µ­®±²¼.�«¿ ¢±¥µ ¤°³£¨µ ­ ­®¯«¥­®ª,   ² ª¦¥ ¤«¿ ¤°³£®©¯®¢¥°µ­®±²¨ (001), ¯®ª°»²®©  ²®¬ ¬¨ Fe, ±¬¥¹¥­¨¥ ²®¬®¢ ­¥ ¯°¥¢»¸ «® 0.1 �A. �®½²®¬³ ±³¹¥±²¢¥­­®©°¥ª®­±²°³ª¶¨¨ ­¥ ¯°®¨±µ®¤¨«®, µ®²¿ ¯®¢¥°µ­®±²­»¥�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 95 ¢»¯. 1 { 2 2012
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�¨±. 1. �¥°¥ª®­±²°³¨°®¢ ­­ ¿ ( ) ¨ °¥ª®­±²°³¨°®¢ ­­ ¿ ¯®¢¥°µ­®±²¼ ¯« ±²¨­» (001) (b)±«®¨ ¢±¥£¤  ±¡«¨¦ «¨±¼ ¤°³£ ± ¤°³£®¬, ·²® · ±²¨·-­® ¯¥°¥° ±¯°¥¤¥«¿«® ½«¥ª²°®­­³¾ ¯«®²­®±²¼ \¢¨±¿-·¨µ" ±¢¿§¥© ­  ³¢¥«¨·¥­¨¥ ¯«®²­®±²¨ ¯®¤¯®¢¥°µ­®±²-­»µ ±¢¿§¥© ¨ ²¥¬ ± ¬»¬ ³¬¥­¼¸ «® ¯®«­³¾ ½­¥°£¨¾±¨±²¥¬». �²±³²±²¢¨¥ °¥ª®­±²°³ª¶¨¨ ¢ ½²¨µ ±«³· -¿µ ®¡º¿±­¿¥²±¿ ®²±³²±²¢¨¥¬ ¯®¢¥°µ­®±²­®£® ±«®¿ ¨§ ²®¬®¢ ª°¥¬­¨¿.�³²¥¬ ¢»·¨±«¥­¨¿ ¯«®²­®±²¨ ½«¥ª²°®­­»µ ±®±²®-¿­¨© (DOS) ¡»«® ³±² ­®¢«¥­®, ·²® ¢±¥ ²°¨ ­ ­®¯-«¥­ª¨ ®¡« ¤ ¾² ¬¥² ««¨·¥±ª¨¬¨ ±¢®©±²¢ ¬¨. �«¿ ­ «¨§  ±¢®©±²¢ ®²¤¥«¼­»µ ±«®¥¢  ²®¬®¢, ¢»¡° ­-­»µ ¯ ° ««¥«¼­® ¯«®±ª®±²¨ ¯®¢¥°µ­®±²¨, ¡»«  ¯°®-¢¥¤¥­  ¯°®¶¥¤³°  ¯°®¥ª²¨°®¢ ­¨¿ ±³¬¬ °­®© ±¯¨­®-¢®© ¯«®²­®±²¨ ±®±²®¿­¨© SDOS ­  ¢ª« ¤» ®²  ²®-¬®¢, ¯°¨­ ¤«¥¦ ¹¨µ ª ¦¤®¬³ ² ª®¬³ ±«®¾ (layeredSDOS (LSDOS)), ±¬. °¨±. 2. �  °¨±. 2a ¯®ª § ­ LSDOS ¤«¿ ¯®¢¥°µ­®±²­®£® ±«®¿  ²®¬®¢ ¦¥«¥§  ¢¯« ±²¨­¥ (001), ­  °¨±. 2b ¤«¿ ¶¥­²° «¼­®£® ±«®¿  ²®-¬®¢ ¦¥«¥§ ,   ­  °¨±. 2± ¤«¿ ¯®¢¥°µ­®±²­®£® ±«®¿  ²®-¬®¢ ª°¥¬­¨¿ ­  ¯°®²¨¢®¯®«®¦­®© ¯®¢¥°µ­®±²¨.�§ °¨±³­ª  ¢¨¤­®, ·²® ®±­®¢­®© ¢ª« ¤ ¢ ±³¬¬ °-­³¾ DOS ­  ³°®¢­¥ �¥°¬¨ ¢­®±¨² ¯®¢¥°µ­®±²­»©±«®© ¦¥«¥§ . �°¨ ½²®¬ ­ ¡«¾¤ ¥²±¿ ±³¹¥±²¢¥­­ ¿¬ £­¨²­ ¿ ¯®«¿°¨§ ¶¨¿ ¤ ­­®£® ±«®¿. �«¿ ¡®«¥¥ ¤¥-² «¼­®£®  ­ «¨§  ¬ £­¨²­»µ ±¢®©±²¢ ¢±¥µ ¯« ±²¨­¡»«¨ ¢»·¨±«¥­» ¨µ ±³¬¬ °­»¥ ­ ¬ £­¨·¥­­®±²¨, ±®-±² ¢¨¢¸¨¥ 0.10, 0.04 ¨ 0.02 �B/ ²®¬ ¤«¿ ¯« ±²¨­(001), (100) ¨ (010) ±®®²¢¥²±²¢¥­­®. �«¿ ®¯°¥¤¥«¥-­¨¿ ¢ª« ¤  ¢ ±³¬¬ °­³¾ ­ ¬ £­¨·¥­­®±²¼, ¢­®±¨¬®-£® ®²¤¥«¼­»¬¨ ±«®¿¬¨  ²®¬®¢, ±¯®±®¡®¬,  ­ «®£¨·-­»¬ ¢»¸¥®¯¨± ­­®© ¯°®¶¥¤³°¥ ¯°®¥ª²¨°®¢ ­¨¿, ¡»-«¨ ¢»·¨±«¥­» ±³¬¬ °­»¥ ¬ £­¨²­»¥ ¬®¬¥­²»  ²®-

¬®¢ ¦¥«¥§  ¨ ª°¥¬­¨¿, «¥¦ ¹¨µ ­  ¯®¢¥°µ­®±²¿µ¢±¥µ ²°¥µ ¯« ±²¨­.�°¥¤­¨¥ ¬ £­¨²­»¥ ¬®¬¥­²» �aver  ²®¬®¢ Fe, Si ¢±«®¿µ ± ­®¬¥°®¬ N ¨«¨ ·¥°¥¤³¾¹¨µ±¿  ²®¬®¢ (�) ¢­ ­®¯«¥­ª µ ± ¯®¢¥°µ­®±²¿¬¨ (001), (100) ¨ (010)�®¢. N �aver �². �®¢. N �av �².1 1.893 Fe (100) 1 0.202 �2 �0:055 Si 2 �0:031 �3 �0:052 Fe 3 �0:007 �4 �0:003 Si 4 0.001 �5 �0:026 Fe 5 �0:001 �(001) 6 0.001 Si 6 �0:010 �7 0.000 Fe 7 �0:000 �8 0.000 Si 8 0.138 �9 0.003 Fe (010) 1 0.073 �10 0.000 Si 2 �0:026 �11 �0:021 Fe 3 �0:005 �12 �0:002 Si 4 0.000 �13 0.061 Fe 5 0.003 �14 �0:015 Si 6 �0:000 �15 0.677 Fe 7 �0:030 �16 0.012 Si 8 0.112 ��§ ¯®«³·¥­­»µ ¤ ­­»µ ¢¨¤­®, ·²® ¬ £­¨²­»© ¬®-¬¥­² ¯«¥­®ª ®¡° §³¥²±¿ §  ±·¥² ¯®¢¥°µ­®±²­»µ ±«®¥¢,®±®¡¥­­® ±«®¥¢ ¨§  ²®¬®¢ ¦¥«¥§  ¢ ¯«¥­ª¥ (001). �°¨½²®¬ ¬®¬¥­²»  ²®¬®¢ ¡»±²°® ³¬¥­¼¸ ¾²±¿ ¯°¨ ¯¥-°¥µ®¤¥ ª ¶¥­²°³ ¯« ±²¨­.�°®¬¥ ²®£®, ¢ ° ¡®²¥ ¡»«¨ ¨±±«¥¤®¢ ­» ½«¥ª²°®­-­ ¿ ±²°³ª²³°  ¨ £¥®¬¥²°¨¿ ¨­²¥°´¥©±­®© ®¡« ±²¨¯®¢¥°µ­®±²¼ (001) ª°¥¬­¨¿/¯®¢¥°µ­®±²¼ (001) ±¨«¨-�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 95 ¢»¯. 1 { 2 2012
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�¨±. 2. �¯°®¥ª²¨°®¢ ­­»¥ ±¯¨­®¢»¥ ¯«®²­®±²¨ ±®±²®¿-­¨© LSDOS ¤«¿ ¯« ±²¨­» (001). (a) { LSDOS ¯®¢¥°µ-­®±²­®£® ±«®¿ Fe. (b) { LSDOS ¶¥­²° «¼­®£® ±«®¿ Fe.(±) { LSDOS ¯®¢¥°µ­®±²­®£® ±«®¿ Si ­  ¯°®²¨¢®¯®«®¦-­®© ¯®¢¥°µ­®±²¨. �°®¢¥­¼ �¥°¬¨ ° ¢¥­ 0¶¨¤  �-FeSi2. �«¿ ­ µ®¦¤¥­¨¿ ° ¢­®¢¥±­®© £¥®¬¥²-°¨·¥±ª®© ±²°³ª²³°» ¨­²¥°´¥©±  ¨±¯®«¼§®¢ «±¿ ¬¥-²®¤ ¯¥°¢®¯°¨­¶¨¯­®© ¬®«¥ª³«¿°­®© ¤¨­ ¬¨ª¨ (��)± ¯°®¶¥¤³°®© ¤¥¬¯´¨°®¢ ­¨¿, ².¥. ¯°¨ ¢»·¨±«¥­¨¨¤¨­ ¬¨ª¨ ¨ ±¨«, ¤¥©±²¢³¾¹¨µ ­   ²®¬», ¢¢®¤¨«¨±¼

´¨ª²¨¢­»¥ ±¨«» ²°¥­¨¿, ¯®±²¥¯¥­­® § ¬¥¤«¿¾¹¨¥ ²®¬», ¨ ²¥¬ ± ¬»¬ ±­¨¦ ¾¹¨¥ ª¨­¥²¨·¥±ª³¾ ½­¥°-£¨¾ (²¥¬¯¥° ²³°³) ±¨±²¥¬». � °¥§³«¼² ²¥ ²¥¬¯¥° -²³°  ±¨±²¥¬» ¯®±²¥¯¥­­® ³¬¥­¼¸ « ±¼ ®² ¢»¡° ­­®©¢¥«¨·¨­» 2000� ¤® � 0�. �²® ¢»­³¦¤ «®  ²®¬» § -±²°¥¢ ²¼ ¢¡«¨§¨ ¬¨­¨¬³¬  ®¡¹¥© ½­¥°£¨¨ ±¨±²¥¬».� ­­»© ¬¥²®¤,  ¯°®¡¨°®¢ ­­»© ­ ¬¨ ° ­¥¥ ¯°¨ ®¯¨-± ­¨¨ ±²°³ª²³°»  ¬®°´­®£® ª°¥¬­¨¿, ¯®§¢®«¨« ®¯°¥-¤¥«¨²¼ ° ¢­®¢¥±­³¾ £¥®¬¥²°¨¾ ®¡« ±²¨ ¨­²¥°´¥©± ,£¤¥ ¯®°¿¤®ª ° ±¯®«®¦¥­¨¿  ²®¬®¢ ¡»« § ° ­¥¥ ­¥ ¨§-¢¥±²¥­. �ª®­· ²¥«¼­ ¿ £¥®¬¥²°¨¿ ¨­²¥°´¥©±  ¯®ª -§ ­  ­  °¨±. 3.

�¨±. 3. �¯²¨¬¨§¨°®¢ ­­ ¿ £¥®¬¥²°¨¿ ¨­²¥°´¥©±  ª°¥¬-­¨©/±¨«¨¶¨¤. �²®¬» ª°¥¬­¨¿ ®¡®§­ ·¥­» ¡®«¥¥ ²¥¬-­»¬ ¶¢¥²®¬� ¬¨ ¡»«¨ ¯°®¢¥¤¥­» ½ª±¯¥°¨¬¥­²» ¯® ±¨­²¥§³­ ­®· ±²¨¶ �-FeSi2, ¢­¥¤°¥­­»µ ¢ ¬ ²°¨¶³ ª°¨±² «-«¨·¥±ª®£® ª°¥¬­¨¿. � ­®ª°¨±² ««¨²» �-FeSi2 ´®°-¬¨°®¢ «¨±¼ ¢ ���� ��� ��� ¯® ®¤¨­ ª®¢®© ±µ¥-¬¥. �  ¯¥°¢®¬ ½² ¯¥ ­   ²®¬ °­®-·¨±²®© ¯®¢¥°µ­®±-²¨ Si(100) ´®°¬¨°®¢ «¨±¼ ®±²°®¢ª¨ ¤¨±¨«¨¶¨¤  ¦¥-«¥§ . �±²°®¢ª¨ �-FeSi2 ´®°¬¨°®¢ «¨±¼ ± ¯®¬®¹¼¾¬¥²®¤  °¥ ª²¨¢­®© ½¯¨² ª±¨¨ ¯³²¥¬ ®± ¦¤¥­¨¿ ±«®¿¦¥«¥§  (0.2 ­¬) ­  ¯®¤«®¦ª³ ª°¥¬­¨¿ ¯°¨ ²¥¬¯¥° ²³-°¥ 475 �� ±® ±ª®°®±²¼¾ 0.8 ­¬/¬¨­. � ²¥¬ ®±²°®¢ª¨§ ª°»¢ «¨±¼ ½¯¨² ª±¨ «¼­»¬ ±«®¥¬ ª°¥¬­¨¿ ° §«¨·-­®© ²®«¹¨­» (� 100­¬), ª®²®°»© ¢»° ¹¨¢ «±¿ ¯°¨²¥¬¯¥° ²³°¥ ¯®¤«®¦ª¨ 700 �� ¨ ±ª®°®±²¨ ®± ¦¤¥­¨¿�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 95 ¢»¯. 1 { 2 2012



�±®¡¥­­®±²¨ ±²°³ª²³°» ¨ ±¢®©±²¢ ­ ­®¯«¥­®ª �-FeSi2 27ª°¥¬­¨¿ 3{20­¬/¬¨­. � ¯°®¶¥±±¥ °®±²  ¯®ª°»¢ ¾-¹¥£® ±«®¿ ª°¥¬­¨¿ ®±²°®¢ª¨ ±¨«¨¶¨¤  ±®¡¨° «¨±¼ ¢­ ­®ª°¨±² ««» ° §«¨·­®© ´®°¬». �«¿ ´®°¬¨°®¢ -­¨¿ ¬­®£®±«®©­®© ±²°³ª²³°» ¸ £¨ 1 ¨ 2 ¯®¢²®°¿«¨±¼­³¦­®¥ ·¨±«® ° §. � ±±¬ ²°¨¢ ¥¬»© ®¡° §¥¶ ¤®¯®«-­¨²¥«¼­® ®²¦¨£ «±¿ ¯°¨ ²¥¬¯¥° ²³°¥ 850 �� ¢ ²¥·¥-­¨¥ 8· ¤«¿ ®²¦¨£  ®¡° §³¾¹¨µ±¿ ¤¥´¥ª²®¢. �® ¤ ­-­»¬ ¯°®±¢¥·¨¢ ¾¹¥© ½«¥ª²°®­­®© ¬¨ª°®±ª®¯¨¨ ¢»-±®ª®£® ° §°¥¸¥­¨¿, ¯°®¢¥¤¥­­®© ¢ ��� �� ���, ­¥³¤ «®±¼ ®¯°¥¤¥«¨²¼ ²®·­®£® ±®¯°¿¦¥­¨¿ ¨ ½¯¨² ª±¨- «¼­»µ ±®®²­®¸¥­¨©, ¯®±ª®«¼ª³ ­  ´³°¼¥-®¡° §¥ ¡»-«® ¬ «® ¤®¯®«­¨²¥«¼­»µ °¥´«¥ª±®¢. �¥¬ ­¥ ¬¥­¥¥¡»«® ³±² ­®¢«¥­®, ·²® ¨­²¥°´¥©±­»© ±«®© �-FeSi2/Si¤®±² ²®·­® ±®¢¥°¸¥­¥­ ¨ ¨¬¥¥² ¬ «³¾ ²®«¹¨­³, ±¬.°¨±. 4.

�¨±. 4. ���-´®²®£° ´¨¿ ­ ­®· ±²¨¶» �-FeSi2, ¢­¥¤°¥­-­®© ¢ ª°¥¬­¨¥¢³¾ ¬ ²°¨¶³� ª¨¬ ®¡° §®¬, ± ¯®¬®¹¼¾ ¯°®¢¥¤¥­­»µ DFT-° ±·¥²®¢ ¡»«® ¯®ª § ­®, ·²® ­ ­®¯« ±²¨­» �-FeSi2± ¯®¢¥°µ­®±²¿¬¨ (001), (100) ¨ (010) ®¡« ¤ ¾² ¯®-¢¥°µ­®±²­®© ¯°®¢®¤¨¬®±²¼¾, ¢ ®±­®¢­®¬ ¡« £®¤ °¿¯®¢¥°µ­®±²­»¬  ²®¬ ¬ ¦¥«¥§ . �°¨ ½²®¬ ®¡­ °³¦¥-­®, ·²® ¯®¢¥°µ­®±²­»¥ ±«®¨ ®¡« ¤ ¾² ±³¹¥±²¢¥­­»¬¬ £­¨²­»¬ ¬®¬¥­²®¬, ¡»±²°® ±¯ ¤ ¾¹¨¬ ª ¶¥­²-°³ ¯« ±²¨­. � ª¦¥ ¡»«  ®¡­ °³¦¥­  ±³¹¥±²¢¥­­ ¿°¥ª®­±²°³ª¶¨¿ ¯®¢¥°µ­®±²¨ (001), § ª ­·¨¢ ¾¹¥©±¿

 ²®¬ ¬¨ ª°¥¬­¨¿, ±®¯°®¢®¦¤ ¾¹ ¿±¿ ¯®¢»¸¥­¨¥¬±¨¬¬¥²°¨¨ ¯®¢¥°µ­®±²¨ ¨ ¢®§­¨ª­®¢¥­¨¥¬ \ª¢ ¤° -²®¢" ¨§  ²®¬®¢ ª°¥¬­¨¿. �°¨ ¨§³·¥­¨¨ ½«¥ª²°®­-­®© ±²°³ª²³°» ¨ £¥®¬¥²°¨¨ ¨­²¥°´¥©±  ¯®¢¥°µ­®±²¼(001) ª°¥¬­¨¿/¯®¢¥°µ­®±²¼ (001) ±¨«¨¶¨¤  �-FeSi2¡»«® ³±² ­®¢«¥­®, ·²® ¨­²¥°´¥©±­ ¿ ®¡« ±²¼, ² ª ¦¥ª ª ¨ ¯« ±²¨­» ±¨«¨¶¨¤  ®¡« ¤ ¥², ¯®¢¥°µ­®±²­®©¯°®¢®¤¨¬®±²¼¾, ±®¢¥°¸¥­­  ¨ ¨¬¥¥² ¬ «³¾ ²®«¹¨-­³. �»¢®¤» ® £¥®¬¥²°¨¨ ¨­²¥°´¥©±  ¡»«¨ ¯®¤²¢¥°¦-¤¥­» ¯°®¢¥¤¥­­»¬¨ ½ª±¯¥°¨¬¥­² ¬¨.� ¡®²  ¡»«  ¢»¯®«­¥­  ¯°¨ ´¨­ ­±®¢®© ¯®¤¤¥°¦-ª¥ ¨­²¥£° ¶¨®­­®£® ¯°®¥ª²  �� ��� #22, £° ­² ���� #11-02-92001, ��� \� ¤°»" (�� #2011-1.2.1-207-018-002) ¨ ¯°®¥ª²  ¯°¥§¨¤¨³¬  ��� #27.10.�¢²®°» ¢»° ¦ ¾² ¡®«¼¸³¾ ¯°¨§­ ²¥«¼­®±²¼ �¥¦-¢¥¤®¬±²¢¥­­®¬³ ±³¯¥°ª®¬¯¼¾²¥°­®¬³ ¶¥­²°³ ���£.�®±ª¢» §  ¢®§¬®¦­®±²¼ ¤®±²³¯  ª ª« ±²¥°³ ���-100�,   ² ª¦¥ �­±²¨²³²³ ¢»·¨±«¨²¥«¼­®£® ¬®¤¥«¨-°®¢ ­¨¿ §  ¯°¥¤®±² ¢«¥­¨¥ ¢»·¨±«¨²¥«¼­»µ ¢®§¬®¦-­®±²¥© ¨µ ±³¯¥°ª®¬¯¼¾²¥°®¢, ­  ª®²®°»µ ¨ ¡»«¨¯°®¢¥¤¥­» ¢±¥ ¢»·¨±«¥­¨¿.1. I. Zutic, J. Fabian, and S.D. Sarma, Rev. Mod. Phys.76, 323 (2004).2. H. Wu, P. Kratzer, and M. Sche�er, Phys. Rev. B 72,144425 (2005).3. A. Hors�eld, S. Kenny, and H. Fujitani, Phys. Rev. B64, 245332 (2001).4. G. Rangelov and Th. Fauster, Surf. Sci. 365, 403 (1996).5. S. Murase et al., Journal of Crystal Growth 301{302,676 (2007).6. N.G. Galkin et al., Journal of Nanoscience andNanotechnology 8, 527 (2008).7. �. �. � «ª¨­ ¨ ¤°, �³°­ « ²¥µ­¨·¥±ª®© ´¨§¨ª¨ 78,84 (2008).8. N.G. Galkin et al., Applied Surf. Sci. 166, 113 (2000).9. A.N. Hattori, K. Hattori, K. Kodama et al., Appl. Phys.Lett. 91, 201916 (2007).10. N.E. Christensen, Phys. Rev. B 42, 7148 (1990).11. A.B. Filonov, D.B. Migas, V. L. Shaposhnikov et al., J.Appl. Phys. 83, 4410 (1998).12. K. J. Reeson, J. S.M. Harry, D. Leong et al.,Microelectron. Eng. 50, 223 (2000).13. B. Shuller, R. Carius, S. Lenk, and S. Mantl,Microelectron. Eng. 60, 205 (2000).14. H. von K nel et al., Phys. Rev. B 45, 13807 (1992).15. G. Crecelius, Appl. Surf. Sci. 65/66, 683 (1993).16. E.V. Chubina et al., Thin Solid Films 247, 39 (1994).17. J.M. Gallego et al., Phys. Rev. B 46, 13339 (1992).18. J. Alvarez et al., Phys. Rev. B 45, 14042 (1992).19. R. Klasges et al., Phys. Rev. B 56, 10801 (1997).�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 95 ¢»¯. 1 { 2 2012
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